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解析研究了单壁碳纳米管中电子的有效质量，以及导带底的电子有效质量与其管径和螺旋度的关系 (结果表

明，单壁碳纳米管的几何结构对其电子有效质量有重要的影响 (特别是锯齿形窄隙半导体管，发现其导带底的电子

有效质量与管径的平方成反比 (
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# ? 引 言

众所周知，晶体特别是半导体材料中电子的有

效质量是描述晶体能级结构和性能的重要物理学

量 (近年来，许多科学家对一些性能优异的物质的有

效质量进行了计算和测量［#—+］，如半导体 @5 和 A4B，

C6B，DB 等［’—+］(
作为一种典型的半导体材料，碳具有多种同素

异形结构，如石墨、金刚石、碳 )$ 分子等，表现出十

分丰富的性质 ( #..# 年，E5F534［,］发现了一种新型的

碳结构———碳纳米管 (单壁碳纳米管的结构可以看

作由二维的石墨平面卷曲而成的管径约为几个纳米

的细圆柱面，其卷曲方向用螺旋矢 !! G ""# H #"&

来表示，其中 "# 和 "& 是石墨晶格的基矢 (通常人们

用 !! 对应的一对整数（"，#）来描述各种类型的单

壁碳纳米管 (近年来，单壁碳纳米管一直得到物理、

化学、材料、能源等学科领域的广泛关注［.—&$］(研究

表明，单壁碳纳米管的能带结构与其几何结构相关，

如半导体性管的带隙 $I 与管径的倒数 #J% 成正

比［.—##］，而原来被认为是金属性的锯齿形管和螺旋

形管，因卷曲诱导产生窄的带隙，且 $I 与管径的平

方成反比关系［#&］(本文基于单壁碳纳米管的能带结

构，讨论其有效质量特征，特别是导带底的电子有效

质量与其管径和螺旋度的关系 (

& ? 理论方法

最近，K5;I 等采用紧束缚模型，使用转移矩阵

方法，解 析 地 导 出 了 单 壁 碳 纳 米 管 的 能 级 结 构

关系［&$］
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其中!&（ & G #，&，’）是沿三个不同键方向上的重叠

积分，"是能级序数，%M 为（&# H "）和（&" H #）的

最大公约数，’ G &（ "& H #& H "#）J%M，是一个平移

单胞里六方晶格的数目，) 表示沿管轴方向平移矢

量的模，而 ( 是沿管轴方向的一维波矢参量［&$］(
晶体中电子的有效质量 #!与能带结构 $（ (）

的关系是

（#!）N# G #
#&

!

&
( $（(），

它是一个张量，在一维情况下，退化为一个标量

（#!）N# G #
#&
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根据以上两式，可以方便地获得单壁碳纳米管电子
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有效质量的表达式，计算出每个能带上电子的有效

质量 !一般来说，晶体中电子的跃迁及其宏观物理性

质等主要取决于最高价带和最低导带的能级结构 !
当!"（#! $ " $ #）%&，$ " " ’ %# ’ %&( $ $) 时，由（*）

式可获得单壁碳纳米管最低导带的一个子带为
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其中 # 是 ! / " 被 & 除的余数，%# 是单壁碳纳米管

沿管轴方向的倒格矢量，且 ’ %# ’ " #!%*［#1］! 当! "
（! / " / #）%&，$ "（! $ "）’ %# ’ %&( $ $) 时，最低导

带的另一个子带为
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由此，我们计算了单壁碳纳米管最低导带的电子有

效质量，进而讨论了导带底的电子有效质量与其管

径和螺旋度的关系 !

& 2 计算与讨论

作为示例，图 *（3）计算了不同管径的锯齿形窄

隙半导体（& +，1）管（ + 是整数）最低导带的电子有效

质量 !从图中可以看到，尽管管径并不相同，但是它

们的有效质量随波矢 $ 变化的规律基本相同 !随着

管径的增大，有效质量奇点（""#4）的位置越向

中心靠拢 !图 *（5）中示出了锯齿形窄隙半导体管导

带底的电子有效质量随管径的变化 ! 从图中可以看

出，管径越大，导带底的电子有效质量的值越小 ! 而

且，当 &$#67 时，""的值约为 1211* "，" 是电子

的静止质量，说明锯齿形（& +，1）管呈现出一定的金

属管特质 !插图示出了有效质量与管径倒数的关系，

显然，导带底的电子有效质量与管径的平方成反比

关系 !
图 #（3）给出了不同管径的锯齿形半导体（& + +

*，1）管最低导带的电子有效质量 !从图中可以看到，

图 * （3）锯齿形窄隙半导体管最低导带的电子有效质量，（5）锯

齿形窄隙半导体管导带底的电子有效质量随管径的变化

尽管管径各不相同，但是它们的有效质量随波矢 $
变化的规律基本相同 ! 当 ! 分别取 & + $ * 和 & + / *
时，随着管径的增大，两类管的有效质量奇点的位置

均向中心靠拢 !不过这两类管有效质量奇点位置的

比较却呈现相反的特性 !比如，尽管（**，1）管的管径

大于（*1，1）管的管径，但（*1，1）管有效质量奇点的

位置较（**，1）管更移向中心 !这进一步说明，根据有

效质 量 特 征，锯 齿 形 半 导 体 管 也 可 分 为 两 种 类

型［#1］!图 #（5）中示出了锯齿形半导体管导带底的电

子有效质量随管径的变化，图中两支曲线分别对应

（& + $ *，1）和（& + / *，1）管 !从图中可以看出，管径越

大，导带底的电子有效质量的值越小 ! 当 &$#67
时，""的值约为 1218"，远大于锯齿形（& +，1）管的

值，说明锯齿形（& + + *，1）管呈现出典型的半导体管

特质 !进一步分析表明，其导带底的电子有效质量随

管径的衰减不表现简单的反比或平方反比关系，呈

现更复杂的特征 !
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图 ! （"）锯齿形半导体管最低导带的电子有效质量，（#）锯齿形

半导体管导带底的电子有效质量随管径的变化

图 $（"）中示出了螺旋形窄隙半导体管（ ! % "
& $ #）导带底的电子有效质量与管径和螺旋度乘积

的关系 ’从图中可以看出，随着 $()*!值的增大，导

带底的电子有效质量的值减小 ’图 $（#）给出了螺旋

形半导体管（! % " & $ # + ,）导带底的电子有效质量

与管径和螺旋度乘积的关系 ’ 图中两支曲线分别对

应 ! % " & $ # + , 两类管 ’ 结果表明，$()*!的值越

大，导带底的电子有效质量的值越小 ’当 $()*!的值

较小时，两类管导带底的电子有效质量差别很大，而

当 $()*!的值足够大时，导带底的电子有效质量趋

于一致 ’这些结果表明，单壁碳纳米管的电子有效质

量与其结构参量管径和螺旋度均直接相关联 ’

- . 总 结

本文研究了单壁碳纳米管的电子有效质量以及

图 $ （"）螺旋形窄隙半导体管导带底的电子有效质量与 $ ()*!
的关系，（#）螺旋形半导体管导带底的电子有效质量与 $ ()*!
的关系

导带底的电子有效质量与其管径和螺旋度的关系 ’
研究表明，无论是锯齿形窄隙半导体管还是锯齿形

半导体管，不同管径管的最低导带的电子有效质量

随波矢 % 变化的规律基本相同，其电子有效质量奇

点的位置随着管径的增加向中心靠拢，并且导带底

的电子有效质量随着管径的增大而减小 ’此外，我们

发现锯齿形窄隙半导体管导带底的电子有效质量与

管径的平方成反比关系 ’至于螺旋形管，其导带底的

电子有效质量不仅与管径有关，也与螺旋度相关联 ’
所以单壁碳纳米管的几何结构对其电子有效质量有

重要的影响 ’这些结果对正确理解单壁碳纳米管的

能级结构、单壁碳纳米管的输运性质等有指导意义 ’
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